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重点的に研究しているのは、Si基板上に種々の金属原子を 1Mono Layer（ML; 本研
究では、Si1原子層を形成するのに必要な原子数と 1MLと定義する）程度吸着させ


























































































































































ルを提唱した (30)。以後、Triplet Overlayerモデル (19)、Modified Triplet Coplanar



















モデルはトライマー型構造の一つであり、Honeycomb Chaind Trimer (HCT)と呼






















































































































































































































































































































































































































ここで EXTotal、Ni、µbulki 、δµAu はそれぞれ、スラブ X の全エネルギー、スラブ














































































































表 2.1: 最適化されたCHCT構造のパラメータ（単位 A˚）　下段はDingらによって
行われた過去の計算結果 (34)を引用したもの
d(Au-Au) d(Si-Si) d(Au-Si) z (Au-Si)
CHCT 2.83 3.50 2.44 0.56
CHCT (34) 2.83 3.50 2.45 0.56
表 2.2: ハニカム型モデルの形成エネルギーの比較







































て縮退しているのが、S2と S3の 2本である。S2は S1と同様に、自身のエネルギー







































































































































































































































































































































































Plass et al. Trimer model
























































（Auger Electron Spectroscopy; AES）、反射高速電子回折法（Reflection High Energy










試料にはPドープの n型 Si(111)ウェハーを用いた。この試料を 12 mm×5 mmに
切り出し、アセトンおよびエチルアルコールで脱脂した後、硝酸（HNO3）温浴中で





以上のようにして得られた（7 × 7）表面を 600℃に保持し、その上にAuを蒸着
した。基板温度は、Nagaoらの試料調整法を参考にして決定した (25)。Auの蒸着速






前の Si(111)-(7 × 7)基板表面から得たRHEEDパターンである。1/7次の超格子反
射がきわめてシャープに現れていることから、広い範囲にわたって平坦かつ清浄な
表面が得られていることがわかる。この表面にAuを 0.2ML蒸着すると、1/7次の






1/3次の超格子反射強度が増加し、それとともに (5 × 2)反射強度は減少する（図
3.1(d)）。Auの蒸着量が 0.8 MLに達すると 1/3次の超格子反射のみが観察され、そ






































図 3.1: Si(111)-(7×7)表面上へのAu蒸着に伴うRHEED パターンの変化。電子線
は<211>入射、基板温度 600℃
52






















図 3.2: Si(111)-(7×7)表面上へのAu蒸着に伴う 1/3 1/3超格子反射の強度プロファ
イル、基板温度 600℃








































強度、CA,iは i番目の層中のA元素濃度、Ziは表面から i層までの深さ（ A˚）、λAはA
元素のオージェ電子の減衰長さ、αはエネルギー分析器（CMA）の取り込み角（42◦）
である。オージェ電子の減衰長さは、Tanumaらの計算式 (75)によって与えられる非
弾性平均自由行程の値を用いた。本研究ではAuと SiのLVV遷移（EAu(LV V ) = 69

















































































Au layer (X ML)
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RAEl (r), r ≥ rc











2. 擬波動関数および 1次～4次の微分の rcでの連続





















∆ + VAE − ²i)|ψi〉 = 0 (A.10)






Vloc(r) = VAE(r), r ≥ Rc (A.11)






















∆ + Vloc + V
′




















































|βk〉 {〈ψk|A|ψl〉 − 〈φk|A|φl〉} 〈βl| (A.26)
で変換した A˜を用いれば良い。A˜は



















図 A.1は入射点 Lと逆格子の原点 Oを含む平面上でのエバルトの作図を表す。
RHEEDでは、入射電子の波長が短いので、エバルト球の半径、1/λは逆格子ロッ
ドの間隔に比べて大変大きい。一例として 20keVの入射電子線を考えると、エバル


























































































































A.4 走査トンネル顕微鏡法（Scanning Tunneling Mi-
croscopy; STM）
A.4.1 はじめに



























|Mµν |2{f(Eµ)(1− f(Eν))− f(Eµ)(1− f(Eµ))}δ(Eµ−Eν +V ) (A.29)








ここでΨµ、Ψν は、それぞれ状態 µおよび状態 νの波動関数を表す。いま、温度










|Mµν |2δ(Eµ − EF )δ(Eν − EF ) (A.31)
Tersoffと Hammanは、この式から出発して探針が球対称の波動関数を持つと仮
定することにより、Vがほとんど 0のときトンネル電流はフェルミ準位における試
料表面の局所状態密度 ρ(rt, EF )に比例することを示した (66)。
J ∝∑
ν
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